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Школа-семiнар дає можливiсть молодим науковцям отримати досвiд

представлення результатiв власних дослiджень та познайомитись з iнши-

ми актуальними проблемами статистичної фiзики у дискусiях за участi

провiдних спецiалiстiв.

В програмi:

• Запрошенi лекцiї провiдних науковцiв у галузi статистичної фiзики

та теорiї конденсованої речовини

• Короткi повiдомлення молодих дослiдникiв

До участi в роботi Школи-семiнару запрошуються молодi науковцi вi-

ком до 35 рокiв, студенти, аспiранти.

Робоча мова семiнару — українська.

Адреса для контактiв

Рада молодих вчених IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН України

вул. Свєнцiцького, 1, 79011 Львiв, Україна

Тел: +38 032 2761978

Факс: +38 032 2761158

Електронна пошта: rmv icmp.lviv.ua, icmp.cys gmail.com
Веб-сторiнка конкурсу: https://icmp.lviv.ua/konkurs/
Рада молодих вчених: https://icmp.lviv.ua/cys/

https://icmp.lviv.ua/konkurs/
https://icmp.lviv.ua/cys/index.html
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XXVI Всеукраїнська школа-семiнар молодих вчених — 2026

Четвер, 15 жовтня 2026 р.

09:00 – 09:10 IГОР МИРОНОВИЧМРИГЛОД
Вiтальне слово вiд органiзаторiв
IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН України, Львiв

Засiдання I

Головує IГОР МИРОНОВИЧМРИГЛОД

09:10 – 10:10 Запрошена лекцiя

АНДРIЙ АДАМОВИЧ РОВЕНЧАК
Неiдеальнi фермiони vs дробовi статистики
ЛНУ iм. I. Франка, Львiв

10:10 – 10:25 ОЛЕКСАНДР ЗАКРЕВСЬКИЙ
Геометрiя та швидкiсть редукованої динамiки у
двоспiновiй моделi Гайзенберга
ЛНУ iм. I. Франка, Львiв

10:25 – 10:40 БОГДАН ГНАТЕНКО
Квантовi стани, якi вiдповiдають графам з внутрiшнiм
порядком, та обчислення їх заплутаностi
ЛНУ iм. I. Франка, Львiв

10:40 – 10:55 КИРИЛО КОВАЛЬЧУК
Теоретичне дослiдження ефективного утворення та
виведення конденсату Бозе-Ейнштейна в оптичних
пастках
КНУ iм. Т. Шевченка, Київ

10:55 – 11:10 ПЕТРО САПРIЯНЧУК
Стохастична динамiка моделi молекул води у
вуглецевiй нанотрубцi
IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН України, Львiв

11:10 – 11:30 Перерва
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15–16 жовтня 2026 р., Львiв

Четвер, 15 жовтня 2026 р.

Засiдання II

Головує МАКСИМ ЛЕОНIДОВИЧ ДУДКА

11:30 – 12:30 Запрошена лекцiя

ЯРОСЛАВМИКОЛАЙОВИЧ IЛЬНИЦЬКИЙ
Метод динамiки дисипативних частинок: основи та
застосування
IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН України, Львiв

12:30 – 12:45 ПЕТРО САРКАНИЧ
Ethereum Transaction Networks: Structure, Communities,
and Growth Mechanisms
IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН України, Львiв

L4
Collaboration & Doctoral College, Europe

12:45 – 13:00 ВАСИЛЬ ПОЛКАНОВ
Динамiка утворення тримерiв у низьковимiрнiй
фермi-системi iз тричастинковою взаємодiєю
ЛНУ iм. I. Франка, Львiв

13:00 – 13:15 МУСФЕР АДЖИМАМБЕТОВ
Рiвняння стану квантової хромодинамiки на основi
нейронної мережi
IТФ iм. М.М. Боголюбова НАН України, Київ

13:15 – 13:30 БОГДАН СЕМЕНЮК
Передбачення кристалiчних структур за допомогою
еволюцiйних алгоритмiв та машинного навчання
КАУ, Київ

13:30 – 14:30 Обiдня перерва
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XXVI Всеукраїнська школа-семiнар молодих вчених — 2026

Четвер, 15 жовтня 2026 р.

Засiдання III

Головує АНДРIЙМИХАЙЛОВИЧШВАЙКА

14:30 – 15:30 Запрошена лекцiя

МАКСИМ БОГДАНОВИЧ ЦIЖ
Найбiльша система у Всесвiтi зi статистикою
Фермi-Дiрака: релiктовий нейтринний фон
ЛНУ iм. I. Франка, Львiв

15:30 – 15:45 ОЛЕКСА ГРИНIВ
Фазовий перехiд i тримеризацiя в зигзагоподiбному
ланцюжку Гайзенберга з симетрiєю SU(3)
ННЦ ХФТI, IТФ iм. О.I. Ахiєзера НАН України, Харкiв

15:45 – 16:00 ТАРАС ГУТАК
Ефективнi моделi для опису плато намагнiчення
моделi Шастри–Сазерленда
IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН України, Львiв

16:00 – 16:15 IЛЛЯ ЛУКIН
Модель Гейзенберга на ґратцi гiперкагоме iз
тривимiрними тензорними мережами
ННЦ ХФТI, IТФ iм. О.I. Ахiєзера НАН України, Харкiв

Haiqu, Inc., San Francisco, USA

16:15 – 16:30 МАКСИМПАРИМУДА
Термодинамiка квантового антиферомагнетика
Гайзенберга на ґратцi квадратне кагоме
IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН України, Львiв

16:30 – 16:50 Перерва
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15–16 жовтня 2026 р., Львiв

Четвер, 15 жовтня 2026 р.

Засiдання IV

Головує ТАРАСМИХАЙЛОВИЧ ВЕРХОЛЯК

16:50 – 17:05 ЮЛIЯ ГОРБАТЕНКО
Low-energy excitations and thermal transport in thermally
reduced graphene oxide
ФТIНТ iм. Б.I. Вєркiна НАН України, Харкiв

17:05 – 17:20 ТАРАС ДЕМЧУК
Поверхнева вiльна енергiя перовскiту CsPbBr3 з
комп’ютерного експерименту
IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН України, Львiв

17:20 – 17:35 АНТОН ЛУПАНОВ
Приготування та властивостi фрактальних квантових
станiв, що вiдповiдають пiрамiдi Серпiнського
ЛНУ iм. I. Франка, Львiв
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XXVI Всеукраїнська школа-семiнар молодих вчених — 2026

П’ятниця, 16 жовтня 2026 р.

Засiдання V

Головує АНДРIЙ РОМАНОВИЧ КУЗЬМАК

09:00 – 10:00 Запрошена лекцiя

МИКОЛАМАКСИМЕНКО
Квантовi комп’ютери для практичних дослiджень у
фiзицi конденсованих систем. Як штучний iнтелект
дозволяє пришвидшити процес з мiсяцiв до днiв.
Haiqu, Inc., San Francisco, USA

10:00 – 10:15 МАРКIЯН КАЧМАР
Квантовi обчислення швидкостi еволюцiї спiнових
систем у магнiтному полi та структурнi властивостi
зважених графiв
ЛНУ iм. I. Франка, Львiв

10:15 – 10:30 НАТАЛIЯ СУСУЛОВСЬКА
Дослiдження заплутаностi чистих та змiшаних
багатокубiтних квантових станiв з використанням
квантових обчислень
ЛНУ iм. I. Франка, Львiв

10:30 – 10:45 СТЕПАН ПИРИН
Заплутанiсть фрактальних квантових станiв, що
вiдповiдають множинi Кантора
ЛНУ iм. I. Франка, Львiв

10:45 – 11:00 МИХАЙЛО ТОННЕ
Квантовi обчислення заплутаностi та швидкостi
еволюцiї двоспiнової системи з моделлю XXZ
ЛНУ iм. I. Франка, Львiв

11:00 – 11:20 Перерва
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15–16 жовтня 2026 р., Львiв

П’ятниця, 16 жовтня 2026 р.

Засiдання VI

Головує ЯРОСЛАВМИКОЛАЙОВИЧ IЛЬНИЦЬКИЙ

11:20 – 12:20 Запрошена лекцiя

ОКСАНА ВАДИМIВНА ПАЦАГАН
Мезоскопiчна теорiя концентрованих iонних систем
IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН України, Львiв

12:20 – 12:35 IЛЛЯ ПIСКУНОВ
Квантово-хiмiчна iнтерпретацiя водневих зв’язкiв у
рiдкому етиламонiй формiатi за результатами МД
моделювання
ХНУ iм. В.Н. Каразiна, Харкiв

12:35 – 12:50 ЯРОПОЛК ПАЦАГАН
Адсорбцiя плямистих частинок на поверхню з
притягальними доменами
IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН України, Львiв

12:50 – 13:05 ЄВГЕН ОСОКIН
Квантово-хiмiчне моделювання комплексiв Ag+ iз
парами нуклеотидних основ
IТФ iм. М.М. Боголюбова НАН України, Київ

13:05 – 13:20 ДМИТРО ЯРЕМЧУК
Потiк реагентiв через каталiтичний гель: комп’ютерне
моделювання методом дисипативної динамiки
IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН України, Львiв

13:20 – 14:30 Обiдня перерва
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XXVI Всеукраїнська школа-семiнар молодих вчених — 2026

П’ятниця, 16 жовтня 2026 р.

Вечiрнє засiдання 14:30 – 17:00

Засiдання VII

Головує ТАРАСМИКОЛАЙОВИЧ ПАЦАГАН

14:30 – 15:30 Запрошена лекцiя

ХРИСТИНА АРКАДIЇВНА ГАЙДУКIВСЬКА
Тонкощi, пастки та приємнi несподiванки при
моделюваннi конформацiйних властивостей полiмерiв
IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН України, Львiв

15:30 – 15:45 ОСТАП КАЛЮЖНИЙ
Дослiдження адсорбцiї низькомолекулярних домiшок
мiкрогелями мезоскопiчними методами
комп’ютерного моделювання
IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН України, Львiв

15:45 – 16:00 РОМАН СОКИРКО
Моделювання агрегацiї бiлкiв на комп’ютерах
IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН України, Львiв

16:00 – 16:15 ЮЛIАН ГОНЧАР
Моделювання напiвгнучких полiмерiв: блукання Левi
IФКС iм. I.Р. Юхновського НАН України, Львiв

L4
Collaboration & Doctoral College for the Statistical Physics

of Complex Systems, Leipzig-Lorraine-Lviv-Coventry, Europe

16:15 – 16:45 Перерва

16:45 – 17:15 Пiдбиття пiдсумкiв
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Четвер, 15 жовтня Д 1

Геометрiя та швидкiсть редукованої динамiки у двоспiновiй моделi
Гайзенберга

О.О. Закревський

Львiвський нацiональний унiверситет iм. I. Франка, кафедра

теоретичної фiзики iм. професора I. Вакарчука, вул. Драгоманова, 12,

79005 Львiв, Україна, moryl.posa gmail.com

Дослiджено редуковану динамiку одного спiну в системi двох спiнiв

1/2, зв’язаних iзотропною взаємодiєю Гайзенберга у локальних магнiтних

полях. Для початкового добуткового стану ∣ψ(0)⟩ = ∣+⟩⊗ ∣−⟩ отримано то-

чнi вирази для редукованоїматрицi густини та вектораБлоха a(t). Доведе-

но, що незалежно вiд форми промiжної траєкторiї всерединi кулi Блоха,

усi точки точного вiдновлення чистоти належать екватору сфери Блоха,

тобто задовольняють умовам ∣a(t∗)∣ = 1 та az(t∗) = 0.

Знайдено аналiтичний вираз для швидкостi Гiльберта–Шмiдта vHS(t)
редукованого стану та проаналiзовано її залежнiсть вiд величини взаємо-

дiї i рiзницi локальнихполiв.Показано,щокерування локальнимиполями

дає змогу змiнювати профiль швидкостi та забезпечувати виграш у часi

досягнення заданого чистого стану порiвняно з поверхневою прецесiєю

незв’язаного спiну.
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Д 2 Четвер, 15 жовтня

Квантовi стани, якi вiдповiдають графам з внутрiшнiм порядком, та
обчислення їх заплутаностi

Б. Гнатенко

Львiвський нацiональний унiверситет iм. I. Франка, кафедра

теоретичної фiзики iм. професора I. Вакарчука, вул. Драгоманова, 12,

79005 Львiв, Україна, bohdan.hnatenko lnu.edu.ua

Уроботi розглядаються квантовi стани, якi вiдповiдають графам з вну-

трiшнiм порядком. Вiдповiднi квантовi стани отримуються шляхом по-

слiдовного виконання двокубiтних квантових операцiй, кожна з яких вiд-

повiдає ребру графової структури. Кiлькiсть кубiтiв вiдповiдає кiлькостi

вузлiв у графi. На вiдмiну вiд звичайних графових станiв для опису графо-

вих структур з внутрiшнiм порядком важлива є послiдовнiсть виконання

операцiй. Тому для побудови таких станiв використовуються оператори,

якi не комутують. Змiна їхнього порядку приводить до змiни кiнцевого

квантового стану, та вiдповiдно структури графа.

Квантова заплутанiсть є важливою властивiстю квантових станiв. i

визначає характер кореляцiй мiж їхнiми складовими. Вона лежить в осно-

вi багатьох квантових технологiй, зокрема квантових обчислень, кванто-

вих комунiкацiй [1, 2]. Дослiджено заплутанiсть квантових графових ста-

нiв з внутрiшнiми порядком з використанням квантового програмуван-

ня.

[1] R. Horodecki, P. Horodecki et al., Rev. Mod. Phys., 81, 865 (2009).
[2] A. Vesperini, R. Franzosi, Adv. Quantum Technol., 7, 2300264 (2024).
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Четвер, 15 жовтня Д 3

Теоретичне дослiдження ефективного утворення та виведення
конденсату Бозе-Ейнштейна в оптичних пастках

К.Г. Ковальчук, О.I. Якименко

Київський нацiональний унiверситет iм. Т. Шевченка, фiзичний

факультет, проспект Академiка Глушкова, 4, 03680 Київ, Україна,

kovalchukkyrylo.kk gmail.com

У роботi ми теоретично дослiджуємо процеси утворення, поповнення

та багаторазового виведення конденсатiв Бозе-Ейнштейна (БЕК) в опти-

чних пастках,що сполученi з тепловимрезервуаром атомiв. Динамiка кон-

денсату описується за допомогою пiдходу, що ґрунтується на кiнетицi за-

селеностi та враховує Бозе-стимульоване зростання, випаровування, три-

частинкову рекомбiнацiю й поповнення теплового резервуара.

Спершу аналiзується динамiка утворення для витягнутої конфiгура-

цiї пастки, що вiдповiдає експериментальним умовам. Завдяки застосу-

ванню кiнетичної моделi до доступного дiапазону параметрiв пастки та

атомiв визначено область, у якiй вiдбувається помiтне утворення конден-

сату. Це дозволяє встановити умови, за яких отримання БЕК є можливим

у межах технiчних можливостей розглянутої експериментальної установ-

ки команди з Технiчного унiверситету в Дармштадтi.

Далi дослiдження поширюється на процеси багаторазового утворен-

ня та виведення конденсату. Розглядаються рiзнi протоколи виведення,

щоб з’ясувати, як залишковий обсяг конденсату впливає на його подаль-

ше зростання. Збереження залишкового конденсату слугує базою для но-

вого Бозе-стимульованого зростання та суттєво скорочує час вiдновлен-

нямiжциклами виведення, водночас посилюючи залежнi вiд густини три-

частинковi втрати. У результатi знайдено оптимальний баланс мiж цими

конкуруючими процесами. Серед розглянутих теоретичних iмпульсних

протоколiв метод часткового видалення конденсату забезпечує найвищу

ефективнiсть поповнення, що сягає приблизно 30%.

Отриманi результати визначають експериментально досяжнi умови

утворення БЕК та пропонують теоретичнi робочi режими для ефективно-

го багаторазового або безперервного отримання конденсату.
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Стохастична динамiка моделi молекул води у вуглецевiй нанотрубцi

П. Сапрiянчук

Iнститут фiзики конденсованих систем iм. I.Р. Юхновського

НАН України, вул. Свєнцiцького, 1, 79011 Львiв, Україна,

psapr icmp.lviv.ua

Рой Глаубер у 1963 роцi показав, що динамiку стану одного або бага-

тьох Iзiнгових спiнiв у ланцюжку можна визначити за допомогою систе-

ми керiвних рiвнянь, яка є системою диференцiальних рiвнянь першого

порядку. У систему спiнiв можна додати змiнне в часi зовнiшнє магнiтне

поле, i дослiдити залежнiсть магнiтної сприйнятливостi такої системи вiд

частоти магнiтного поля [1].

Ми будуємо систему керiвних рiвнянь для моделi молекул води у ву-

глецевiй нанотрубцi [2, 3], дослiджуємо як ця система еволюцiонує в часi,

та знаходимо залежнiсть електричної сприйнятливостi такої системи вiд

частоти зовнiшнього електричного поля.

Цi дослiдження виконанi у спiвпрацi iзМ.Дручком, В. Красновим, Т. Кро-

хмальським та О. Держком.

[1] R. Glauber, J. Math. Phys. 4(2), 294-307 (1963).
[2] X. Ma, S. Cambre et al., Phys. Rev. Lett. 118, 027402 (2017).
[3] M. Druchok, V. Krasnov et al., J. Chem. Phys. 158, 104304 (2023).
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Ethereum Transaction Networks: Structure, Communities, and Growth
Mechanisms

P. Sarkanych
a ,b

, T. Holovatch
a ,b

, Y. Holovatch
a ,b , c ,d

, S. Kitzler
d , e

,

B. Haslhofer
d

a
Yukhnovskii Institute for Condensed Matter Physics, National Academy of

Sciences of Ukraine, Lviv, Ukraine

bL4
Collaboration & Doctoral College for the Statistical Physics of Complex

Systems, Leipzig-Lorraine-Lviv-Coventry, Europe

c
Centre for Fluid and Complex Systems, Coventry University, Coventry, United

Kingdom

d
Complexity Science Hub, Vienna, Austria

e
AIT Austrian Institute of Technology, Vienna, Austria

We investigate Ethereum transaction networks using monthly snapshots of

transactions recorded from 2018 to 2024. Each network consists of Ethereum

addresses connected by undirectedweighted edges, with edgeweights representi-

ng the sum of all transferred amounts between a pair of addresses within a given

month. We examine their topological properties and community structure.

Throughout the studied period, the degree distributions showapproximately

power-law behavior, P(k) ∼ k−γ , with a decay exponent γ < 2. This observation

motivates a simple preferential-attachment-like growth model that allows for

the formation of additional links between existing nodes. By varying the model

parameters, we obtain different degree-distribution decay exponents below 2,

qualitatively reproducing the observed behavior and suggesting a possible role

of accelerated growth mechanisms in the formation of these networks.

The detected community structure is characterized by tens of thousands of

communities and modularity Q > 2/3. Nevertheless, the 20 largest communi-

ties contain approximately 85–90% of all nodes, revealing a strongly uneven

community-size distribution. These findings highlight persistent structural fea-

tures of Ethereum transactionnetworks and suggest possiblemechanismsunder-

lying their formation.
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Динамiка утворення тримерiв у низьковимiрнiй фермi-системi iз
тричастинковою взаємодiєю

В. Полканов

Львiвський нацiональний унiверситет iм. I. Франка, кафедра

теоретичної фiзики iм. професора I. Вакарчука, вул. Драгоманова, 12,

79005 Львiв, Україна, cogersum92 gmail.com

Дослiджено динамiку квенчу (раптової змiни параметрiв гамiльтонi-

ана) в системi трьох SU(3)-фермiонiв однакової маси з тричастинковою

взаємодiєю в ефективнiй просторовiй розмiрностi d < 2. Для опису вза-

ємодiї використано модель вузького тричастинкового резонансу Фешба-

ха, яка дає змогу враховувати скiнченний ефективний радiус взаємодiї та

роздiлити вiдкритий i закритий канали [1].

На основi точного розв’язкунестацiонарного рiвнянняШредiнґера до-

слiдженодвапротилежнi сценарiї квенчу. Упершомувипадку система спо-

чатку перебуває у станi нерухомого закритоканального тримера, пiсля чо-

го мiжканальна взаємодiя раптово вмикається до скiнченного значення.

Показано,щоймовiрнiсть перебування у закритому каналi спочатку змен-

шується, а надалi, осцилюючи, виходить на стацiонарний рiвень. Отрима-

но густину ймовiрностi кiнетичної енергiї тримера для декiлькохмоментiв

часу пiсля квенчу.

У другому сценарiї початковим станом є вiдкритоканальний тример

у межi широкого резонансу, пiсля чого радiус взаємодiї раптово збiльшу-

ється. Виявлено немонотонну залежнiсть ймовiрностi утворення закри-

токанального тримера вiд ефективного радiуса взаємодiї на пiзнiх етапах

еволюцiї системи: iснує оптимальне значення параметра, за якого ця ймо-

вiрнiсть максимальна.

Таким чином, обидва сценарiї приводять до спiвiснування вiдкрито-

та закритоканального тримерних станiв, хоча їхня динамiка вiдрiзняється.

[1] V. Polkanov and V. Pastukhov, Phys. Rev. A , 109, 043322 (2024).
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Рiвняння стану квантової хромодинамiки на основi нейронної мережi

М. Аджимамбетов

Iнститут теоретичної фiзики iм. М.М. Боголюбова НАН України,

вул. Метрологiчна, 14-б, 03143 Київ, Україна,

adzhymambetov gmail.com

Удоповiдi я продемонструюметод побудови термодинамiчного рiвня-

ння стану (РС) за допомогою нейронної мережi. Як основний приклад, я

розгляну квантову хромодинамiку (КХД)—фундаментальнумодель силь-

ної взаємодiї. Побудоване рiвняння стану є чотиривимiрним (темпера-

тура та три хiмiчнi потенцiали) i описує результати граткових розрахун-

кiв КХД за малих густин барiонного заряду та ефективну модель адрон-

резонансного газу за низьких температур. Архiтектура нейронної мере-

жi одночасно забезпечує термодинамiчну самоузгодженiсть РС, його ста-

бiльнiсть, та зарядову симетрiю КХД. Усi термодинамiчнi спостережуванi

можуть бути розрахованi за допомогою автоматичного диференцiюван-

ня у нейроннiй мережi. Модель екстраполює в область у яких теоретичнi

моделi не застосовнi, проте яка є цiкавою з точки зору колайдерних екс-

периментiв. Наостанок я надам оцiнки невизначеностей у такому пiдходi

та приклад застосування цього РС у гiдродинамiчнiй моделi для описання

колайдерних експериментiв.
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Передбачення кристалiчних структур за допомогою еволюцiйних
алгоритмiв та машинного навчання

Б. Семенюк, О.Д. Фея

Київський академiчний унiверситет, бул. Академiка Вернадського, 36,

03142 Київ, Україна

Передбачення кристалiчної структури за хiмiчним складом (Crystal

Structure Prediction) зводиться до пошуку глобального мiнiмуму енергiї

(при тиску P—ентальпiїH = E+PV ) на багатовимiрнiй поверхнi потенцi-

альної енергiї, кiлькiсть локальних мiнiмумiв якої зростає експоненцiйно

з числом атомiв. Ми розробили програмний комплекс AGE, що розв’язує

цю задачу еволюцiйним алгоритмом, у якому дорогi DFT-розрахунки

замiнено машинно-навченими мiжатомними потенцiалами MACE.

Комплекс написано мовою Python на основi бiблiотек ASE, PyXtal та

pymatgen. Популяцiя структур формується генерацiєю за просторовими

групами симетрiї (PyXtal), шаруватим генератором або з вiдомих затра-

вок. Кожна структура релаксується до локального мiнiмуму на потенцiа-

лi MACE ланцюжком оптимiзаторiв ASE (FIRE, BFGS, LBFGS), пiсля чого

нефiзичнi структури та дублiкати вiдкидаються. Новi поколiння утворю-

ються мутацiями (rattle, strain, swap, basin hopping) та успадкуванням най-

кращих кандидатiв, вiдiбраних за енергiєю або за структурною подiбнi-

стю до еталонної фази. У режимi змiнного складу стехiометрiя семплює-

ться для кожної структури окремо, а стабiльнiсть оцiнюється за опуклою

оболонкою (convex hull, pymatgen), для якої еталоннi фази бази Materials

Project перерелаксовуються тим самимпотенцiалом.Найкращi кандидати

перевiряються методом DFT (Quantum ESPRESSO).

Алгоритм протестовано i продовжує тестуватися на низцi систем,

пов’язаних iз надпровiднiстю та топологiчними станами: купратах, ди-

халькогенiдах перехiдних металiв, iнтерметалiдах вiсмуту та нiтридах

залiза пiд тиском. Для бiльшостi з них вiдтворено експериментально

вiдомi основнi стани з високою точнiстю параметрiв ґратки, а також

виявлено новi низькоенергетичнi кандидати. Обмеженням методу за-

лишається точнiсть потенцiалу, який для складнiших ефектiв, зокрема

хвиль густини заряду, необхiдно донавчати на вiдповiдних DFT-даних.
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Фазовий перехiд i тримеризацiя в зигзагоподiбному ланцюжку
Гайзенберга з симетрiєю SU(3)

О.Р. Гринiв
a
, I.В. Лукiн

a ,b
, А.Г. Сотнiков

a , c

a
Iнститут теоретичної фiзики iм. О.I. Ахiєзера ННЦ ХФТI,

вул. Академiчна, 1, 61108 Харкiв, Україна

b
Haiqu, Inc., 95 Third Street, San Francisco, CA 94103, USA

c
Харкiвський нацiональний унiверситет iм. В.Н. Каразiна, майдан

Свободи, 4, 61022 Харкiв, Україна

Мидослiджуємо квантовиймагнетик iз симетрiєю SU(3) на зигзагопо-

дiбнiй драбинцi— узагальнення моделi Гайзенберга, в якому обмiнна вза-

ємодiя мiж найближчими сусiдами замiнена оператором перестановки Pi j
двох фундаментальних представлень SU(3) («кольорiв»): H = J1∑(Prung

i , i+1 +
P
diag

i , i+1) + J2∑ P
leg

i , i+2
, α = J2/J1. Такi моделi природно виникають у границi

сильної кулонiвської взаємодiї моделi Габбарда SU(N)-фермiонiв, де ста-

тистика Фермi–Дiрака забороняє подвiйне заселення вузла одним кольо-

ром.

Основний стан вивчається методом VUMPS в нескiнченнiй системi

з 6-вузловою комiркою; для великих розмiрностей D ∼ 1000 використа-

но розiгрiв IDMRG2 та контрольоване розширення пiдпростору зв’язкiв

(OptimalExpand).

При α = 0 система безщiлинна й описується моделлю Весса–Зумiно–

Вiттена SU(3)1 з центральним зарядом c = 2 (пiдтверджено екстраполя-

цiєю ceff(D) iз нахилу залежностi ентропiї заплутаностi вiд ln ξ); лiвої

межi цiєї фази немає. Зростання α спричиняє перехiд Березинського–

Костерлiца-Таулеса до тримеризованої щiлинної фази з тричi виродже-

ним основним станом. Використовуючи параметр порядку σ∞ (екстра-

польовану на D → ∞ рiзницю енергiй зв’язкiв рангу) та його характер-

ну для БКТ форму σ∞ ∼ Aexp(−b/√α − αc2), визначено межу переходу

αc2 = 0.469 ± 0.005.

При великих α ознаки — спадання, а потiм зростання ceff до значень,

близьких до 4, та степеневе спадання σ∞—вказують на можливий другий

перехiд у дiапазонi αc3 ∈ (10, 20) до другої безщiлинної фази, що вiдповiд-

ає двом майже незалежним ланцюжкам SU(3)1. Точне визначення αc3 —
предмет подальшої роботи.
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Ефективнi моделi для опису плато намагнiчення моделi
Шастри–Сазерленда

Т. Гутак

Iнститут фiзики конденсованих систем iм. I.Р. Юхновського

НАН України, вул. Свєнцiцького, 1, 79011 Львiв, Україна

Яскравим ефектом впливу геометричної фрустрацiї на поведiнку

квантових антиферомагнетикiв є наявнiсть плато в кривiй намагнiче-

ння. Однiєю iз найбiльш дослiджених двовимiрних сполук, якi виявляють

цю властивiсть, є SrCu2(BO3)2 — експериментальна реалiзацiя антиферо-

магнiтної моделi Гайзенберга на гратцi Шастри–Сазерленда (див., напри-

клад, [1]).

Ми ж розглянемо так звану модель Iзинга–Гайзенберга на цiй гратцi iз

взаємодiями Гайзенберга на димерних зв’язках та взаємодiями Iзинга на

мiждимерних зв’язках. Попри позiрну простоту, поведiнка такої моделi у

сильному магнiтному полi досить близька до моделi Шастри–Сазерленда.

Пiсля унiтарного перетворення модель iз змiшаними взаємодiями можна

звести до моделi Iзинга на квадранiй гратцi [2], тобто дослiджувати плато

намагнiчення в рамках ефективної моделi класичного граткового газу.

Дослiдження проводилися разом iз Т. Верхоляком, Т. Крохмальським

i О. Держком (IФКС iм. I. Р. Юхновського) i виконанi в рамках проекту

НФДУ 2023.03/0063, «Фрустрованi квантовi магнетики за рiзних зовнi-

шних умов».

[1] T. Nomura, P. Corboz et al., Nat. Commun. 14, 3769 (2023).
[2] T. Verkholyak, J. Strečka et al., Phys. Rev. B 90, 134413 (2014).

24

https://doi.org/10.1038/s41467-023-39502-5
https://doi.org/10.1103/PhysRevB.90.134413


Четвер, 15 жовтня Д 11

Модель Гейзенберга на ґратцi гiперкагоме iз тривимiрними
тензорними мережами

I.В. Лукiн
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, А.Г. Сотнiков
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a
Iнститут теоретичної фiзики iм. О.I. Ахiєзера ННЦ ХФТI,

вул. Академiчна, 1, 61108 Харкiв, Україна

b
Haiqu, Inc., 95 Third Street, San Francisco, CA 94103, USA

c
Харкiвський нацiональний унiверситет iм. В.Н. Каразiна, майдан

Свободи, 4, 61022 Харкiв, Україна

Модель Гейзенберга на ґратцi гiперкагоме це приклад дуже фрустро-

ваної магнiтної системи спiнiв. Основний стан цiєї моделi невiдомий, а

основними кандидатами є немагнiтнi впорядкування, такi як спiнова рi-

дина або кристал валентних зв’язкiв.

Ми вивчаємо основний стан цiєї моделi за допомогою алгоритмiв тен-

зорних мереж. Ми розробили новий алгоритм оптимiзацiї одного iз видiв

станiв тензорних мереж – станiв спроектованих заплутаних симплексiв

(PESS) – на ґратцi гiперкагоме i застосували розробленi нами ранiше ал-

горитми знаходження середнiх значень операторiв для таких станiв. Це

дозволило нам отримати результати до розмiрностей зв’язкiв D = 20 i до-

слiдити рiзнi можливi порушення трансляцiйної симетрiї.

Нашi результати вказуютьна основний стан у виглядi безщiлинної спi-

нової рiдини (iз, можливо, додатково порушеними дискретними симетрi-

ями ґратки) i на дуже конкурентну фазу кристалу валентних зв’язкiв iз

елементарною комiркою з 72 вузлiв ґратки.
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Термодинамiка квантового антиферомагнетика Гайзенберга на ґратцi
квадратне кагоме

М. Паримуда, Т. Крохмальський, О. Держко

Iнститут фiзики конденсованих систем iм. I.Р. Юхновського

НАН України, вул. Свєнцiцького, 1, 79011 Львiв, Україна,

mparymuda icmp.lviv.ua

Термодинамiчнi властивостi антиферомагнетика Гайзенберга зi спiном

S = 1/2 на ґратцi квадратне кагоме дослiджено з використанням аналi-

тичного та числового методiв. Розглянута модель характеризується дво-

ма нееквiвалентними обмiнними взаємодiями. Основну увагу придiлено

двопiдґратковому режиму, в якому основний стан системи є феримагнi-

тним.

Перший метод – це метод двочасових функцiй Грiна в наближеннi Тя-

блiкова. Цей метод ґрунтується на рiвняннях руху для функцiй Грiна та

дає змогу аналiтично дослiдити температурнi залежностi намагнiченостi,

магнiтної сприйнятливостi й теплоємностi.

Другий метод – це квантовий метод Монте-Карло. Його застосовано в

нефрустрованiй границi, в якiй розглянута модель зводиться до моделi на

ґратцi Лiба. Для дослiдження термодинамiчних величин при скiнченних

температурах, зокрема намагнiченостi, також розглянуто XXZ анiзотро-

пiю обмiнної взаємодiї.

Порiвняння результатiв, отриманих методом функцiй Грiна, iз даними

квантового методу Монте-Карло дає змогу оцiнити точнiсть наближен-

ня Тяблiкова. Пiсля цього аналiтичний метод функцiй Грiна використано

для дослiдження термодинамiчної поведiнки системи у феримагнiтному

режимi за наявностi геометричної фрустрацiї. Таким чином, поєднання

аналiтичного й числового методiв дає змогу дослiдити основнi термоди-

намiчнi характеристики антиферомагнетика Гайзенберга зi спiном S = 1/2
на ґратцi квадратне кагоме.

ЦедослiдженняпрофiнансованоНацiональнимфондом дослiдженьУкра-

їни (2023.03/0063, Фрустрованi квантовi магнетики за рiзних зовнiшнiх

умов).
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Low-energy excitations and thermal transport in thermally reduced
graphene oxide

Yu.V. Horbatenko, V.V. Sagan, V.V. Sumarokov, V.A. Konstantinov,

A.I. Krivchikov

B.Verkin Institute for Low Temperature Physics and Engineering of the NAS of

Ukraine, 47, Nauky Ave., 61103 Kharkiv, Ukraine,

horbatenko ilt.kharkov.ua

Heat capacity and thermal conductivity of thermally reduced graphene ox-

ide (trGO) are jointly analyzed to elucidate disorder-modiýed vibrational dy-

namics. We show that heat capacity measured over 0.3–275 K exhibits a low-

temperature anomaly, with nonmonotonic C/T vs T
2
behavior below ∼ 6 K [1],

indicating excess low-energy excitations potentially associated with defects and

structural heterogeneity.

[ermal-conductivity analysis reveals monotonic, glass-like behavior with-

out the crystalline phonon maximum [2]. We demonstrate that κ(T) cannot
be consistently described by a Peierls contribution with a single activated co-

herence term, whereas a phenomenological multichannel model incorporating

distinct coherence activation energies reproduces the data [1].

Together, these ýndings reveal complementary thermodynamic and trans-

port signatures of structural disorder. Within the Peierls–coherence frame-

work [3], we suggest that disorder modiýes the relative contributions of propa-

gating and non-propagating vibrational excitations to heat transport. Although

a direct microscopic link between the calorimetric anomaly and individual

transport channels remains unestablished, the combined results support a uni-

ýed phenomenological interpretation of vibrational thermodynamics and ther-

mal transport in trGO.

Acknowledgments: The work of Yu.V.H., V.V.S, was supported by the Nati-

onal Research Foundation of Ukraine (Project №. 2023.03/0012).

[1] V.V. Sumarokov, A.V. Dolbin et al., Low Temp. Phys., 50(5), 185–187 (2024).
[2] A. Jeżowski, A.I. Krivchikov et al., Universal Multichannel Coherence-

MediatedThermal Transport inCarbonAllotropes: Experimental Evidence

and Scaling Laws (to be published).

[3] O.A. Korolyuk, A.I. Krivchikov et al., J. Non-Cryst. Solids, 690, 124273
(2026).
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Поверхнева вiльна енергiя перовскiту CsPbBr3 з комп’ютерного
експерименту
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Нанокристали CsPbBr3 демонструють рiзноманiття форм, проте ме-

ханiзми їх анiзотропного росту залишаються дискусiйними. Одним iз мо-

жливих пояснень є термодинамiчна природа цього явища, зокрема вiд-

мiнностi поверхневих вiльних енергiй рiзних кристалографiчних граней.

Такi вiдмiнностi можуть зумовлюватинеоднаковушвидкiсть росту вздовж

рiзних кристалографiчних напрямкiв i, як наслiдок, формування анiзо-

тропнихнанокристалiв.Метоюроботи є розрахунокповерхневих вiльних

енергiй основних кристалографiчних граней CsPbBr3 у термодинамiчнiй

границi.

Поверхневi вiльнi енергiї орторомбiчного CsPbBr3 визначено за допо-

могою молекулярної динамiки та розрахункiв абсолютної вiльної енергiї

Гельмгольца методом кристалу Ейнштейна. Об’ємнi кристали та нестехi-

ометричнi слаби, що мiстять два нееквiвалентнi класи граней дослiджено

для кiлькох латеральних розмiрiв i екстрапольовано до термодинамiчної

границi. Надлишковий вмiст CsBr враховано через хiмiчний потенцiал

нейтральної одиницiCsBr, межi якого встановленi за допомогою розрахо-

ваних енергiй взаємодiї окремих iонiв. Залежно вiд цього внеску абсолю-

тнi поверхневi вiльнi енергiї лежать у межах приблизно 65–99 kBT nm
−2
.

Водночас рiзницямiж верхнiми та бiчними гранями залишається порядку

сотих kBT nm
−2
, а вiдповiдне вiдношення поверхневих вiльних енергiй є

близьким до одиницi. Отриманi результати свiдчать, що сама лише рiвно-

важна термодинамiка голих поверхонь недостатня для пояснення форму-

вання виразно анiзотропних нанострижнiв або нанопластинок CsPbBr3.
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Приготування та властивостi фрактальних квантових станiв, що
вiдповiдають пiрамiдi Серпiнського

A. Лупанов, Х.П. Гнатенко

Львiвський нацiональний унiверситет iм. I. Франка, кафедра

теоретичної фiзики iм. професора I. Вакарчука, вул. Драгоманова, 12,

79005 Львiв, Україна, anton.lupanov lnu.edu.ua

Удоповiдi представленомасштабованийквантово-iнформацiйнийпiд-

хiд до побудови та аналiзу багатокубiтних станiв ∣Ψn⟩, що репрезентують

тривимiрну пiрамiду Серпiнського [1].

∣Ψn⟩ =
n
⊗
m=1

∣ϕ3D⟩m , (1)

∣ϕ3D⟩ =
1

2

(∣000⟩ + ∣100⟩ + ∣010⟩ + ∣001⟩) . (2)

На основi бiнарного вiдображенняпросторових координат у обчислю-

вальний базис розроблено ефективнийпротокол пiдготовки стану для до-

вiльної кiлькостi iтерацiй n, який складається з однокубiтнихповоротiвRy
та керованих операцiй iз нульовим контролем.

Для фрактального стану, який вiдповiдає пiрамiдi Серпiнського, ана-

лiтично знайдено спектр редукованої матрицi густини та виявлено ефект

iнварiантностi локальної заплутаностi [2] попри експоненцiальне зроста-

ння розмiрностi Гiльбертового простору (dimH = 2
3n
), лiнiйна ентропiя

(EL = 0.25) та ентропiя фон Неймана (SV ≈ 0.6009 бiт) окремого кубiта

залишаються сталими при збiльшеннi кiлькостi iтерацiй. Додатково про-

аналiзовано корелятори Паулi (⟨ZZZ⟩).
Блочна структура запропонованого протоколу для приготуванняфра-

ктальних квантових станiв та використанi в ньому типи квантових гейтiв

роблять його перспективним для експериментальної реалiзацiї на кван-

тових процесорах ери NISQ [3].

[1] E. van Veen, V.V. Sagan et al., Phys. Rev. B, 93, 115428 (2016).
[2] R. Horodecki, P. Horodecki et al., Rev. Mod. Phys., 81, 865 (2009).
[3] O.J. Preskill, Quantum, 2, 79 (2018).
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Квантовi обчислення швидкостi еволюцiї спiнових систем у
магнiтному полi та структурнi властивостi зважених графiв

М. Качмар, Х.П. Гнатенко

Львiвський нацiональний унiверситет iм. I. Франка, кафедра

теоретичної фiзики iм. професора I. Вакарчука, вул. Драгоманова, 12,

79005 Львiв, Україна,

markiian.kachmar lnu.edu.ua, khrystyna.gnatenko gmail.com

Розглянуто спiновi системи, якi описуються моделлю Iзiнга у поздов-

жньомумагнiтномуполi. Дослiджено залежнiстьшвидкостi квантової ево-

люцiї [1] вiд параметрiв системи та параметрiв початкового стану. Для її

визначення використано двапiдходи: обчтслення середнього значенняопе-

ратора еволюцiї для малих часiв та вимiрювання квантових кореляторiв.

Побудовано вiдповiднi квантовi протоколи та їх реалiзовано на IBMQiskit

AerSimulator. Показано також,що квантовi стани спiнових систем можуть

розглядатися як квантовi графовi стани, яким вiдповiдають напрямленi та

зваженi графи. Ваги вершин i ребер такого графа визначаються параме-

трами квантової системи. Встановлено зв’язок мiж швидкiстю квантової

еволюцiї та характеристиками вiдповiдних зважених графiв.

Також дослiджено двоспiнову систему з XY-взаємодiєю. Для довiль-

ного початкового незаплутаного стану отримано аналiтичний вираз для

швидкостi еволюцiї. Дослiджено її залежнiсть вiд параметрiв початкового

стану i констант взаємодiї аналiтично та за допомогою квантових обчи-

слень [2].

[1] A. Shimony, V.V. Sagan et al., N.Y. Acad. Sci., 755, 3675-679 (1995).
[2] M. Kachmar, Kh. Gnatenko, Visnyk Lviv Univ. Ser. Phys., 62, 67-74 (2025).
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Дослiдження заплутаностi чистих та змiшаних багатокубiтних
квантових станiв з використанням квантових обчислень

Н.А. Сусуловська

Львiвський нацiональний унiверситет iм. I. Франка, кафедра

теоретичної фiзики iм. професора I. Вакарчука, вул. Драгоманова, 12,

79005 Львiв, Україна, n.a.susulovska gmail.com

Розглянуто чистi квантовi стани, що описуються складними стру-

ктурами (графами, гiперграфами) [1, 2], а також змiшанi стани, заданi на

обмеженому двовимiрному пiдпросторi. Заплутанiсть таких багатокубi-

тних станiв дослiджено як аналiтично, так i за допомогою квантових об-

числень. У випадку чистих станiв, геометрична мiра заплутаностi кубiта з

рештою системи розраховується на основi її зв’язку з середнiм значенням

вiдповiдного спiнового оператора [3]. Зокрема, розглянуто графовi стани,

утворенi дiєю операторiв зсуву фази, та 3-однорiднi гiперграфовi стани з

впорядкуванням ребер, утворенi дiєю операторiв RZZY. Отримано аналi-

тичнi залежностi геометричної мiри заплутаностi кубiта вiд параметрiв

стану, а також встановлено її зв’язок з локальною структурою вiдповiд-

них графiв та гiперграфiв, зокрема, ступенем вузла. Також, дослiджено

заплутанiсть для класу змiшаних станiв, утворених на двовимiрному пiд-

просторi, на основi розрахунку спiнових кореляторiв [3].

Запропоновано протоколи для приготування дослiджуваних багато-

кубiтних станiв на унiверсальному квантовому приладi. Для особливих

випадкiв таких станiв геометричну мiру заплутаностi оцiнено на основi

вимiрювання спостережуваних величин на реальних квантових процесо-

рах компанiї IBM, а також на iдеальному квантовому симуляторi. Резуль-

тати квантових обчислень узгоджуються з теоретичними передбачення-

ми, що пiдтверджує застосовнiсть сучасних квантових приладiв з наявни-

ми похибками обчислень для дослiдження властивостей квантових ста-

нiв.

[1] N. A. Susulovska, Ukr. J. Phys., 70(3),161–169 (2025).
[2] N. A. Susulovska, Kh. P. Gnatenko, arXiv:2609.30399 (2026).

[3] A. M. Frydryszak, M. I. Samar et al., Eur. Phys. J. D, 71,233 (2017).
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Заплутанiсть фрактальних квантових станiв, що вiдповiдають
множинi Кантора

С.I. Пирин, Х.П. Гнатенко

Львiвський нацiональний унiверситет iм. I. Франка, кафедра

теоретичної фiзики iм. професора I. Вакарчука, вул. Драгоманова, 12,

79005 Львiв, Україна,
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Квантова заплутанiсть є одним iз фундаментальних явищ у квантовiй

механiцi. Вона також є одним iз важливих ресурсiв квантових обчислень.

Тому в останнi роки дослiдження заплутаностi багатокубiтних квантових

станiв привернули велику увагу (див. статтi [1] та посилання в них).

Ми запропонували спосiб побудови фрактальних квантових станiв,

якi вiдповiдають множинi Кантора. Дослiджено заплутанiсть багатокубi-

тних квантових станiв,що вiдповiдають рiзним iтерацiям.Обчисленомiру

заплутаностi, яка вiдома як вiдстань заплутаностi [2]. Знайдено середню

вiдстань заплутаностi для фрактальних квантових станiв, що вiдповiда-

ють рiзним iтерацiям.

Ця робота виконана за пiдтримки проєктуФФ-29НФ (№ 0126U001581)

Мiнiстерства освiти i науки України.

[1] R. Horodecki, P. Horodecki et al., Rev. Mod. Phys., 81(2), 865-942 (2009).
[2] D. Cocchiarella, S. Scali et al., Phys. Rev. A, 101(4), 042129 (2020).
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Квантовi обчислення заплутаностi та швидкостi еволюцiї двоспiнової
системи з моделлю XXZ
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79005 Львiв, Україна, mykhailo.tonne lnu.edu.ua

Квантова заплутанiсть є однiєю з фундаментальних властивостей

складних квантових систем i вiдображає некласичнi кореляцiї мiж їхнi-

ми пiдсистемами. У заплутаному станi стан усiєї системи не може бути

представлений як добуток станiв її окремих пiдсистем [1–3]. Вiдомi рi-

знi мiри для кiлькiсного оцiнювання ступеня заплутаностi. У цiй роботi

ми використовуємо вiдстань заплутаностi як мiру квантової заплутано-

стi та дослiджуємо її поведiнку у двоспiновiй системi, описанiй моделлю

XXZ [4].

Властивостi заплутаностi еволюцiйних квантових станiв дослiджую-

ться для рiзних параметрiв початкового стану та рiзних режимiв взаємо-

дiї. Отримано аналiтичнi вирази для вiдстанi заплутаностi, що дають змо-

гу дослiдити залежнiсть заплутаностi вiд параметрiв стану та анiзотропiї

спiнової взаємодiї. Крiм того, дослiджено швидкiсть еволюцiї квантового

стану та отримано аналiтичний вираз для швидкостi еволюцiї системи з

моделлю XXZ. Особливу увагу придiлено залежностi швидкостi еволюцiї

вiд початкового стану та параметра анiзотропiї, зокрема таким режимам,

як XX модель, модель Гейзенберга та границя Iзiнга.

Аналiтичнi результати додатково перевiрено за допомогою кванто-

вих симуляцiй, виконаних iз використанням AerSimulator. Симуляцiї вiд-

творюють основнi особливостi, передбаченi аналiтично, i демонструють

узгодженiсть iз теоретичними результатами. Цi результати забезпечують

узгоджений опис як заплутаностi, так i динамiчних властивостей двоспi-

нової системи XXZ та iлюструють, як анiзотропiя взаємодiї впливає на

еволюцiю квантових станiв.

[1] A. Einstein, B. Podolsky et al., Phys. Rev., 47,777 (1935).
[2] R. P. Feynman, Int. J. Theor. Phys., 21, 467 (1982).
[3] R. Horodecki, P. Horodecki et al., Rev. Mod. Phys., 81, 865 (2009).
[4] M. P. Tonne, Kh. P. Gnatenko, arXiv:2601.10650v2.
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Квантово-хiмiчна iнтерпретацiя водневих зв’язкiв у рiдкому
етиламонiй формiатi за результатами МД моделювання

I.I. Пiскунов, О.М. Калугiн

Харкiвський нацiональний унiверситет iм. В.Н. Каразiна, ННI Хiмiї,

майдан Cвободи, 4, Харкiв, Україна, ipiskunov gmail.com

Cтворенняпристроїв нової енергетики–паливних елементiв i полiмер-

металевих композитiв – вимагає безводних електролiтiв iз високою ста-

бiльнiстю та швидким переносом заряду. Перспективними матерiалами є

протоннi йоннi рiдини (ПIР). Серед ПIР особливої уваги заслуговує ети-

ламонiй формiат (EAF), який завдяки своїй аномально низькiй в’язкостi

та лабiльнiй сiтцi водневих зв’язкiв слугує ефективним середовищем для

протонного транспорту.

Водночас глибоке фундаментальне розумiння мiжмолекулярного

транспорту в EAF ускладнене наявнiстю стехiометричного та геометри-

чного дисбалансу мiж трьома донорами катiона та двома акцепторними

сайтами анiона. Класичне молекулярно-динамiчне (МД) моделювання

дозволяє успiшно вiдтворити об’ємну наноорганiзацiю, однак воно по-

збавлене роздiльної здатностi за електронною структурою. З iншого боку,

традицiйнi квантово-хiмiчнi розрахунки iзольованих iонних пар у га-

зовiй фазi спотворюють реальну геометрiю через специфiку пiдходу та

вiдсутнiсть реального теплового оточення. Тому постає потреба в засто-

суваннi гiбридних обчислювальнихпiдходiв, якi поєднують статистичний

ансамбль рiдкого стану з топологiчним аналiзом електронної густини.

У цiй роботi поєднано вибiрку конфiгурацiй iз траєкторiй класи-

чної МД iз квантово-хiмiчними топологiчними методами (QTAIM та

NCI/RDG), застосованими безпосередньо до репрезентативних класте-

рiв. Такий гiбридний пiдхiд забезпечує реалiстичну характеристику як

первинних йонних водневих зв’язкiв N–H. . .O, так i вторинних некова-

лентних взаємодiй C–H. . .O. Отриманi результати детально розкривають

мiкроскопiчнi механiзми, за допомогою яких локальнi електроннi власти-

востi та особливостi перерозподiлу заряду формують унiкальну в’язкiсть

i амфiфiльну наноструктуру етиламонiй формiату EAF.

Робота виконана за пiдтримки МОН України, грант № 0126U003820.
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Адсорбцiя плямистих частинок на поверхню з притягальними
доменами

Я. Пацаган, Ю. Калюжний, А. Баумкетнер

Iнститут фiзики конденсованих систем iм. I.Р. Юхновського

НАН України, вул. Свєнцiцького, 1, 79011 Львiв, Україна,

yarkopa icmp.lviv.ua

Уроботi дослiджується зв’язування лiгандiв iз поверхнеютвердого суб-

страту. Лiгандимоделюються як сферичнi частинки зпритягувальноювза-

ємодiєю, локалiзованою в окремiй дiлянцi їхньої поверхнi. Частинки роз-

ташованi поблизу нескiнченної непроникної поверхнi, з якою також вза-

ємодiють за допомогою притягувальних дiлянок. Запропонована модель

враховує такi ключовi аспекти реальних фiзичних систем як виключений

об’єм лiгандiв, просторове обмеження та адсорбцiюна поверхнi. Проведе-

но комп’ютернi симуляцiї для дослiдження впливу густини, температури

та iншихфакторiв на процес зв’язування.Показано,що збiльшення густи-

ни лiгандiв призводить до зростання поверхневого покриття, тодi як при-

тягувальна взаємодiя мiж лiгандами зменшує стабiльнiсть адсорбованого

шару та його покриття. Отриманi результатi пiдтвердженi проведеними

аналiтичними розрахунками.

Дана робота виконана за пiдтримки Нiдерландської органiзацiї науко-

вих дослiджень i Нацiонального фонду дослiджень України в рамках програ-

ми “NWO Hop-On Call for Researchers”, грант № NWOPI.UKR.2025.014;

Швейцарського нацiонального наукового фонду (Проект IZURZ2_224907,

українсько-швейцарськi спiльнi дослiдження Проекти: Конкурс пропозицiй

2023-UA-CH-NANO);

Нацiонального фонду дослiджень України, грант № 2023.05/0019.
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Квантово-хiмiчне моделювання комплексiв Ag+ iз парами
нуклеотидних основ
Є.С. Осокiн, С.М. Перепелиця

Iнститут теоретичної фiзики iм. М.М. Боголюбова НАН України,

вул. Метрологiчна, 14-б, 03143 Київ, Україна, osokin bitp.kyiv.ua

Металiзована ДНК привертає значну увагу як перспективний матерi-

ал для застосування у молекулярнiй електронiцi. У роботi проводилось

порiвняльне теоретичне дослiдження комплексiв iонiв Ag
+

з парами

нуклеотидних основ для двох структурних типiв металiзованої Ag-ДНК,

якi експериментально встановленi в роботах, [1, 2]. Перший тип (умовно

позначений як тип Яворнiка) характеризується збереженням спарювання

основ за типом Вотсона-Крiка та включенням iонiв Ag
+

до складу пар

основ, вiдповiдно до експериментальних даних [1]. Другий структурний

тип (умовно позначений як тип Кондо) супроводжується порушенням

традицiйного Вотсон-Крiкового спарювання та вiдповiдає структурi,

встановленiй у роботi [2]. Основну увагу придiлено визначенню вiдно-

сної енергетичної стабiльностi зазначених систем, а також оцiнюванню

термодинамiчних аспектiв їх утворення. Квантово-хiмiчнi розрахунки

були проведенi в межах теорiї функцiонала густини iз використанням

функцiонала B3LYP-D3, реалiзованого у програмному комплексi Gaussian

03. Для iонiв Ag
+
та атомiв нуклеотидних основ були використанi базиснi

набори Def2-TZVP ECP та 6-311++G(d,p), вiдповiдно. Вплив водного сере-

довища враховано в рамках моделi сольватацiї SMD.Отриманi результати

свiдчать про те, що всi розглянутi комплекси «основа–Ag–основа» є ста-

бiльними. Водночас не всi з них спостерiгаються експериментально. У

випадку комплексiв, що вiдповiдають структурi типу Кондо, не виявлено

комплексiв за участю Ag
+
у парах основ аденiн–аденiн або аденiн–тимiн.

Щодо комплексiв аденiн–Ag–аденiн, наш аналiз показує, що, попри

їхню вiдносно низьку енергiю, вони є несприятливими для включення до

подвiйної спiралi ДНК.Найвищу термодинамiчну стабiльнiсть продемон-

стрував нейтральний комплекс [7-деазагуанiн(N1)-Ag
+
-цитозин(N3)]0,

який виявився стабiльнiшим за свiй канонiчний аналог [гуанiн(N1)-

Ag
+
-цитозин(N3)]0. Зокрема, у низькочастотнiй областi було виявлено

коливання, пов’язанi з рухом iонiв Ag
+
.

Робота виконана за пiдтримки НФДУ (проект № 2025.07/0355)

[1] U. Javornik, A. Perez-Romero et al., Nature Commun, 15(1), 7763 (2017).
[2] J. Kondo, Y. Tada et al., Nature chemistry, 9(10), 956-960 (2017).
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Потiк реагентiв через каталiтичний гель: комп’ютерне моделювання
методом дисипативної динамiки

Д. Яремчук, Я.М. Iльницький

Iнститут фiзики конденсованих систем iм. I.Р. Юхновського

НАН України, вул. Свєнцiцького, 1, 79011 Львiв, Україна,

yaremchuk icmp.lviv.ua, iln icmp.lviv.ua

Синтез бiльшостi хiмiкатiв в iндустрiї вiдбувається з використанням

каталiзаторiв, що впливає бiльш нiж на третину свiтового внутрiшнього

валового продукту. Найпоширенiшим є гетерогенний каталiз, де однiєю з

компонент є пористий матерiал з реагентами розчиненими у рiдкiй фазi,

що заповнює пори. Коли у якостi пористої матрицi використовувати гель,

це має низку переваг: контроль синтезу, коштовнiсть виготовлення. У по-

переднiх роботах Я.I. розглядався гель з декорованих частинок золота, i

потiк полiмерiв у плоскiй щiлинi. В даному дослiдженнi цi роботи розши-

рюються на випадок потоку реагентiв через гель у плоскiй щiлинi.

Використовуючи метод дисипативної динамiки ми валiдували модель

потоку реагентiв у щiлинi вiдтворюючи лiнiйний закон для кiнетичного

рiвняння другого порядку. Ми показали, що константа реакцiї нелiнiйно

залежить вiд товщини шару в якому вiдбуваються реакцiї. Для гелю з ка-

талiтичними центрами було показано, що густiший гель змiнює профiль

швидкостей вiд параболiчного до однорiдного. Було знайдено, що густi-

ший гель вiдповiдає вищiй ефективност реакцiї. Також було розглянуто

можливiсть застосування супердифузiйних процесiв.

Дослiдження виконано в рамках проектуНФДУ 2025.07/0366 “Функцiо-

нальна ефективнiсть складногалуженихполiмерiв у застосуваннях пов’яза-

них з адсорбцiєю: комп’ютерне моделювання та передбачення”.
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Дослiдження адсорбцiї низькомолекулярних домiшок мiкрогелями
мезоскопiчними методами комп’ютерного моделювання

О. Калюжний, Я.М. Iльницький

Iнститут фiзики конденсованих систем iм. I.Р. Юхновського

НАН України, вул. Свєнцiцького, 1, 79011 Львiв, Україна,

ostapk icmp.lviv.ua, iln icmp.lviv.ua

Методом дисипативної динамiки дослiджено утворення мiкрогелiв та

їхню здатнiсть до адсорбцiї низькомолекулярних домiшок з водного се-

редовища. Невпорядковану полiмерну мережу формували в явному роз-

чинникушляхом утворення зшивокмiжреакцiйноздатнимицентрами лi-

нiйнихмакромолекулярних ланцюгiв, пiсля чого систему урiвноважували

без подальшого утворення зв’язкiв. Розглядаються два механiзми захо-

плення домiшок: (а) за рахунок гiдрофобних взаємодiй мiж усiма моно-

мерами та домiшками та (б) за рахунок короткосяжного притягання мiж

вибранимимономерами,що виконують роль афiнних груп, та домiшками.

Порiвнюютьсямiкрогелi, в яких цi групи розмiщенi поблизу вузлiв зшива-

ння або на вiддалених вiд них дiлянках. Аналiзується кiнетика захоплен-

ня домiшок та адсорбцiйна ємнiсть мiкрогелiв залежно вiд розташування

афiнних груп.

Подяка: Роботу виконано за пiдтримки Нацiонального фонду дослi-

джень України в межах конкурсу «Передова наука в Українi», проєкт №

2025.07/0366 «Функцiональна ефективнiсть складногалужених полiмерiв у

застосуваннях пов’язаних з адсорбцiєю: комп’ютерне моделювання та пе-

редбачення».
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Моделювання агрегацiї бiлкiв на комп’ютерах

Р. Сокирко, А. Баумкетнер

Iнститут фiзики конденсованих систем iм. I.Р. Юхновського

НАН України, вул. Свєнцiцького, 1, 79011 Львiв, Україна,

sokyrko icmp.lviv.ua

Агрегацiя бiлкiв у амiлоїднi фiбрили з домiнантною β структурою ле-

жить в основi низки нейродегенеративних захворювань, таких як хворо-

ба Альцгеймера. В данiй роботi модельним об’єктом для вивчення фiзи-

чних механiзмiв цього процесу слугує короткий тетрапептид KFFE (Lys-

Phe-Phe-Glu), здатний утворювати амiлоїдоподiбнi фiбрили [1]. Для дослi-

дження агрегацiї цiєї системи застосовано модель RAPID [2], в якiй збе-

рiгається повна атомна геометрiя пептиду, а вплив розчинника врахову-

ється через ефективнi попарнi потенцiали, отриманi методом iтеративної

iнверсiї Больцмана з реперних симуляцiй у явному розчиннику.

В рамках використаної моделi було отримано набiр внутрiмолекуляр-

них потенцiалiв, що описують ефективнi взаємодiї мiж всiма амiнокисло-

тами пептиду та добре вiдтворюють його структуру в мономерному станi.

Для мiжмолекулярних взаємодiй було проведено репернi симуляцiї з дво-

ма або чотирма молекулами пептиду в комiрцi моделювання. Отриманi

потенцiали згодом були використанi в симуляцiях систем бiльшого роз-

мiру. Знайдено, що потенцiали, отриманi з реперної системи димерiв, не

призводять до утворення структур β листа в дослiдженому пептидi. З iн-

шого боку, потенцiали, отриманi з симуляцiй тетрамерiв, передбачають

утворення β структури з ростом кiлькостi пептидiв в комiрцi моделюван-

ня, що добре узгоджується з експериментальними спостереженнями. Бу-

ло проведено детальний аналiз структури утворених олiгомерiв, якi хара-

ктеризують початковi стадiї процесу агрегацiї.

Дана робота виконувалась за пiдтримки Нацiонального фонду дослi-

джень України, грант 2023.05/0019.

[1] L. Tjernberg, W. Hosia et al., J. Biol. Chem., 277(45), 43243 (2002).
[2] B. Ni, A. Baumketner, J. Chem. Phys., 138, 064102 (2013).
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Моделювання напiвгнучких полiмерiв: блукання Левi

Ю. Гончар, В.Б. Блавацька
a ,b

a
Iнститут фiзики конденсованих систем iм. I.Р. Юхновського

НАН України, вул. Свєнцiцького, 1, 79011 Львiв, Україна,

julkohon icmp.lviv.ua

b
Спiвпраця L4

& Докторський коледж iз статистичної фiзики складних

систем, Ляйпцiґ-Лотарингiя-Львiв-Ковентрi, Європа

Випадковi блукання (random walk – RW) успiшно застосовують для

моделювання гнучких полiмерних молекул у так званому Θ-розчиннику

(ґаусiвських полiмерiв). У межах моделi RW кожен послiдовний крок тра-

єкторiї вiдповiдає одному мономеру полiмерного ланцюга, тому час блу-

кання t безпосередньо пов’язаний iз кiлькiстю мономерiв N у вiдповiднiй

макромолекулi.

Натомiсть складнi органiчнi макромолекули, такi як ДНК, колаген i

бiлки, мiстять об’ємнi повторюванi ланки зi складними молекулярними

взаємодiями, що обмежують обертання навколо зв’язкiв, i є типовими

представниками напiвгнучких полiмерiв. Теоретично такi полiмери опи-

сують у межах моделi червоподiбного ланцюга, або моделi полiмерних

ланцюжкiв Краткi–Порода. Ключовою структурною характеристикою в

них є персистентна довжина ℓp , пропорцiйна жорсткостi ланцюга. Iдея

цiєї роботи полягає у встановленнi вiдповiдностi мiж блуканням Левi

i фiзикою напiвгнучких полiмерiв. У такому представленнi траєкторiю

блукання Левi розглядають як послiдовнiсть прямолiнiйних сегментiв з

ℓ мономерiв, довжини яких вибирають згiдно зi степеневим розподiлом

Левi.

У цiй роботi ми дослiджуємо полiмери, згенерованi обрiзаними блука-

ннями Левi, та аналiзуємо їхнi конформацiйнi характеристики й характе-

ристикиформи вширокому дiапазонi показникiв Левi. За допомогоюмас-

штабних чисельних симуляцiй ми вивчаємо скейлiнґову поведiнку основ-

них характеристик розмiру i кiлькiсно визначаємо, як перехiд вiд браунiв-

ської динамiки до динамiки з домiнуванням Левi-подiбної поведiнки змi-

нює геометрiю полiмерних форм.
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